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ロトン供与体 と_受容体の電子状態 を基に したプロトン移動の断熱ポテンシャルについて∫
は･ギ酸二量体のsinglebridgeで考察 したCleme,nti4)の精度の高い計算があるが ･
彼は二極′トポテンシャ′レは考えにくいと結論 している｡
我 々はまず Lippincott-SchT･deder9 の ポ テンシャ-7レを使ってプロトン移動の様子
を調べ,次に核間反塵を改良した分子軌道法で断熱ポテンシャ ルにっいて考察する｡
Lip輿 cott-Schr.6ederのポテンシャ′岬 卜水素結合が次の条件 を満足すべきもの
とLて決められたものである :
(∂㌢∂R)｡q- 0 ･ (∂2tシ∂R2)eq-kAH-ち










U5十U4 - Aでexp〔-bPト (1/2)m(RシR)mexp〔-bRoH
但しn-kr｡/也 DはAIH結合の解離エネルギー,bは定数,束印はH-Bの結合を

































表 1 透 過 係 数 及 び反 応 定 数
(⊃0-.'Oの距離 A 2.5_I 2.6 2,.7 2.8l 2.9 3.0













Ⅰ2ps- 3･5563Z2- 5.8864Z+ 2二6670
A2ps- 3･4969Z2- 916988Z十 3.5469
Ⅰ2pp- 3･3668Z2- 7･6472Z十 0･5758
A2pP- 2･855 Z2-8･3670Z- 2,8581
0原子



























参 考 文 献
1) J･J･Weiss･ J･CbPm･Phys,41･1120(1964)










8) J･A･ Pople･D･P･Santry, andG･A･Segal･ J･chem･Phys･望,
129(1965)
-AIO-
